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Из рисунка отчетливо видно, что максимальное значение толщи-
ны (384,5 нм) тонкой пленки Cu2–xSe соответствует температуре гидро-
химического осаждения, равной 60 °C, при этом понижение или повы-
шение последней приводит к утоньшению синтезированных на ситалл 
полупроводниковых слоев. 
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Прогресс микроэлектроники связан с развитием спинтроники, ко-
торая базируется на процессах переноса спинового тока между элемен-
тами электронных устройств. Углеродные нанотрубки (CNT) могут быть 
использованы в качестве элементов-проводников спинового тока. Целью 
настоящего исследования является выявление закономерностей взаимо-
действия CNTs с поверхностями переходных металлов, обладающих 
ферромагнитными свойствами, в частности, Co и Ni, а также определе-
ние возможности возникновения спиновой поляризации в данных си-
стемах. 
Расчеты проводились при помощи программного пакета VASP в 
рамках теории функционала плотности (DFT). Для исследований были 
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выбраны пластины 3d-переходных металлов, обладающих ферромаг-
нитными свойствами: Co с поверхностью (0001) и Ni с поверхностью 
(111) и углеродные нанотрубки (CNT) различной хиральности: (9,0) и 
(10,0).  
Для выявления стабильности полученных интерфейсов были рас-
считаны энергии связи нанотрубки с поверхностью согласно уравнению: 
Eb = (Et(СNT/Me slab) - Et(СNT) - Et(Me slab   )/l, 
где Eb – энергия связи нанотрубки с поверхностью пластины ме-
талла, Et(СNT/Me slab) – полная энергия гибридной структуры СNT/Me slab, 
Et(СNT) – полная энергия нанотрубки, Et(Me slab) – энергия металлической 
пластины, l – длина вектора трансляции, Ǻ. 
В настоящей работе рассмотрены различные возможные конфи-
гурации структур СNT/Me slab: top:fcc и top:hcp. Энергии и длины свя-
зей атомов нанотрубок с атомами пластинки представлены в таблице. Во 
всех случаях наблюдаются значительно более низкие энергии связи СNT 
с кобальтом по сравнению с никелем. Разница по энергии между конфи-
гурациями top:fcc и top:hcp не превышает 0.05 эВ/Å. Различия в длинах 
связей также несущественны и не превышают 0.01 Å. Показано также, 
что энергии связи для CNT(9,0) выше, чем для CNT(10,0), что, по-
видимому, объясняется различием в проводящих свойствах данных 
нанотрубок. 
 
Энергии и длины связей исследуемых структур 
Тип  
трубки 
Металл top:fcc top:hcp 
Eb, эВ/Å z, Å Eb, эВ/Å z, Å 
CNT(9,0) Co -1.116 1.939 -1.134 1.944 
Ni -0.615 1.922 -0.561 1.929 
CNT(10,0) Co -1.087 1.944 -1.048 1.949 
Ni -0.534 1.921 -0.546 1.931 
 
С целью выявления возможности спиновой поляризации в иссле-
дуемых системах изучено пространственное распределение спиновой 
плотности. Установлено, что как для CNT(9,0), так и для CNT(10,0) име-
ет место значительная спиновая поляризация нанотрубок на поверхно-
сти Co(0001), в то время как в случае Ni(111) наблюдается лишь слабая 
поляризация атомов, находящихся в непосредственной близости от по-
верхности металла.  
Таким образом, в ходе работы выявлены закономерности взаимо-
действия углеродных нанотрубок различной хиральности с поверхно-
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стями Co(0001) и Ni(111), а также установлено наличие спиновой поля-
ризации в данных системах. 
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В настоящее время большое внимание уделяется изучению нано-
материалов, среди которых нанотрубки всегда вызывали особый инте-
рес.  В 2013 году авторы статьи [1] опубликовали результаты о получе-
нии гетеронанотрубок с двойными стенками. Такие трубки могут по-
служить хорошим материалом для создания наноустройств. 
Нами были рассмотрены барьеры вращения и скольжения внеш-
ней трубки относительно внутренней для трубок C(8,8)@BN(13,13) и 
C(9,0)@BN(18,0). Квантовохимические расчеты проводились в лицензи-
онном программном пакете VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) в 
рамках метода функционала плотности (Density Functional Theory) с ис-
пользованием базиса плоских волн и PAW формализма. Вычисления 
проводились в рамках обобщенного градиентного приближения (GGA) – 
обменно-корреляционого функционала PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof). 
На первом этапе исследования проводили подбор внешней трубки 
из нитрида бора для углеродной трубки с хиральностью (8,8). При этом 
в качестве внешних трубок были рассмотрены  трубки BN(11,11), 
BN(12,12), BN(13,13)  и BN(14,14).   Результаты расчетов показали, что 
наиболее энергетически выгодной является трубка, состоящая из C(8,8) 
и BN(13,13), с межтрубным расстоянием 3,6 Å. 
 
Трубка 
    (  )   (  )    (  )  
   (  )  
  (  )   (  )-  (  )-   (  )  
  (  )   (  )-  (  )-   (  ), эВ 
C(8,8)@BN(11,11) 3,986 
C(8,8)@BN(12,12) -1,471 
C(8,8)@BN(13,13) -1,805 
C(8,8)@BN(14,14) -1,005 
 
Для трубки-zigzag была подобрана пара с аналогичным межтруб-
ным расстоянием (C(9,0)@BN(18,0), E=-2,13 эВ). 
